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ABSTRACT 
Nitride semiconductor compounds have been occupying the center of scientific 
attention due to their extraordinary physical properties for many years.  In this study, the 
structural, electronic and optical properties of  aluminium nitride (AlN), gallium nitride 
(GaN), indium nitride (InN) and  boron nitride (BN) have been investigated by using full 
potential linear augmented plane waves plus local orbital’s method as embodied in 
WIEN2k code within the framework of density functional theory. These properties of 
the above-mentioned  semiconductor compounds within two phases (wurtzite and zinc 
blende) have been calculated by the  local density approximation, generalized gradient 
approximations and the recently developed modified Becke and Johnson exchange 
potential plus local-density approximation methods. In this study, the calculations show 
that the present results of the above said compounds for the lattice constant, bulk 
modulus and its pressure derivative are consistent with the experimental results. The 
energy band gaps obtained from modified Becke and Johnson exchange potential plus 
local-density method are in very close agreement with the experimental results. 
Moreover, modified Becke and Johnson exchange potential plus local-density 
approximation method shows improvement over the local density approximation and 
generalized gradient approximation. As for optical properties, it was found that the local 
density approximation and generalized gradient approximation results of static dielectric 
constant, static refractive index and reflectivity are in agreement with the experimental 
values.  
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ABSTRAK 
Semikonduktor sebatian nitrida telah menjadi tumpuan saintifik bertahun 
lamanya disebabkan oleh sifat fizikalnya yang luar biasa. Dalam kajian ini, ciri struktur, 
elektronik dan optik aluminium nitrida (AlN), gallium nitrida (GaN), indium nitrida 
(InN) dan  boron nitrida (BN) telah dikaji menggunakan kaedah keupayaan penuh 
gelombang satah linear mengembang berserta orbit setempat  seperti terdapat pada kod 
WIEN2k dalam rangka kerja teori fungsi ketumpatan.  Ciri sebatian semikonduktor yang 
tersebut di atas dalam dua fasa  (wurzit  dan zink blend) telah dikira menggunakan 
penghampiran ketumpatan setempat, penghampiran kecerunan teritlak  dan ubahsuai 
pertukaran keupayaan kaedah yang baru dibangunkan iaitu ubahsuai pertukaran 
keupayaan Becke dan Johnson berserta penghampiran ketumpatan setempat. Dalam 
kajian ini, dapatan menunjukkan hasil terkini untuk pemalar kekisi, modulus pukal dan 
terbitan tekanan untuk sebatian yang tersebut di atas adalah konsisten dengan hasil 
kajian eksperimen. Jurang jalur tenaga yang diperoleh daripada kaedah pertukaran 
keupayaan Becke dan Johnson diubahsuai berserta penghampiran ketumpatan setempat 
adalah hampir sama dengan hasil eksperimen. Malahan ubahsuai pertukaran keupayaan 
Becke dan Johnson berserta ketumpatan setempat menunjukkan peningkatan daripada 
penghampiran ketumpatan setempat dan penghampiran kecerunan teritlak. Untuk ciri 
optik pula, didapati hasil penghampiran ketumpatan setempat dan penghampiran 
kecerunan teritlak untuk  pemalar dielektrik, indeks biasan statik dan pantulan adalah 
sama dengan hasil kajian eksperimen.  
